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論 文 審 査 の 結 果 の 要 旨
本論文は,分子に対する正確な電子構造理論の開発,及び,金属錯体の励起状態の理論的研究について
まとめたもので,得られた主な成果は次のとおりである｡
1.自然界には2体の相互作用しかないので,波動関数より簡単な2次の密度行列から全ての物理量を
求めることができる｡ 中辻は1976年にシュレーディンガー方程式と等価な,密度行列を直接決定するため
の密度方程式を発表していたが,申請者はグリーン関数の手法を用いて,この方程式をうまく解くことが
できることを示し,波動関数を全く用いることなく密度行列を直接求める方法を開拓した｡この種の方法
は従来Be以外では成功例が無かったが,本論文の方法は水,エタン,アセチレン等の普通の分子でも可
能であり,波動関数を用いる伝統的な方法に比べて,より正確な密度行列が得られることが示された｡こ
の方法による将来の展開には大きな期待が寄せられている｡
2.全分子の波動関数を一度に求めるかわりに,その構成部分の波動関数をまず求め,それから全体の
波動関数を組み立てる方法を開発した｡幾つかの分子に応用した結果,この方法が分子の大きさによらず,
極めて少ない自由度で良い精度の結果を与えることが示された｡
3.励起分子の研究に適したSAC-CI法を用いてCr及びSnの4配位錯体の電子励起状態を理論的に
研究し,励起スペクトルを系統的に同定することに成功し,それらの性質を明らかにした｡
以上,要するに本論文は分子に対する正確な電子構造理論の開発と,金属錯体の励起状態に関する理論
的研究をまとめたも-のであり,学術上,実際上寄与するところが少なくない｡よって本論文は,博士 (工
学)の学位論文に値するものと認める｡
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また,平成9年 2月24日,論文内容とそれに関連した事項について試問を行った結果,合格と認めた｡
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